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Résumé :  
Le collage moléculaire est une technique émergente d'assemblage direct entre deux wafers de silicium ou 
entre deux pièces en cuivre sans requérir l’emploi d’adhésif supplémentaire. Dans le vide, les deux surfaces 
sont libres d’interagir et de créer des liaisons lorsqu’elles sont suffisamment proches. Lorsque des défauts 
sont présents, comme une désorientation cristallographique, ou lorsque la liaison est réalisée dans l'air, le 
collage est ralenti et son efficacité diminuée en terme d'énergie d'adhérence. Le but de cette étude est de 
mieux comprendre le processus de collage et d'étudier l'influence des caractéristiques de liaison et 
d’interaction des surfaces sur l’onde de collage, sa vitesse ainsi que les contraintes engendrées. Une 
stratégie spécifique basée sur un schéma de contact mécanique non linéaire est proposé pour décrire le 
processus de collage. Nous montrons que la méthodologie est capable de décrire le collage de manière 
réaliste, en tenant compte à la fois des interactions normales et tangentielles. Celles-ci sont prises en compte 
avec une loi traction-ouverture inspirée d’une description atomistique des interactions. L'influence des 
caractéristiques de cohésion (contrainte maximum / ouverture maximum du modèle cohésif) sur le front 
d'onde de collage est étudié. L’objectif est de tenter d’obtenir des informations locales sur le processus de 
collage à partir de l’observation macroscopique de l’onde d’assemblage. Les avantages de la stratégie 
proposée ici vis-à-vis d’une approche cohésive « classique » seront également discutés. 
Abstract : 
Molecular or direct bonding is an emerging technique to assemble directly two silicon wafers or metal parts. 
In vaccum, the two surfaces are free to bond perfectly if their lattice orientation is coincident. When defects 
have to be considered like a misorientation or when bonding is processed in air, a slowdown of the bonding 
velocity is observed and its efficiency in term of adhesion energy decreased. The aim of this project is to gain 
insight in the bonding process and to investigate the influence of the bonding characteristics. A specific 
strategy based on a non linear contact mechanics scheme is adopted to describe the bonding process: the 
methodology is shown to provide enough flexibility to account for the normal and tangential interactions. 
These latter are described with Traction-Opening displacement laws that are first derived from interactomic 
potential. the influence on the bonding characteristic on the bonding wavefront is investigated to attempt 
deriving local information of the bonding mechanism. 
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Le collage moléculaire est une technique utilisée notamment dans l'industrie microélectronique pour 
assembler les pièces directement sans l'utilisation d'une couche de collage. La technique est basée sur 
l'adhérence naturelle entre des surfaces planes, sans défaut ni présences de particules ou poussière. Ce 
dernier point motive par exemple la réalisation du collage moléculaire dans le vide (voir par exemple la 
revue de Prössl et Kräuter [1] et les références incluses). L'un des défis pour l'amélioration de cette technique 
est d'effectuer le collage en conditions ambiantes et non plus dans le vide. Ceci induit des problèmes liés au 
coin d'air généré dans le voisinage de la zone de collage, notamment le ralentissement du front de collage 
(voir, par exemple Rieutord et al. [2]). Parmi les paramètres qui doivent être connus précisément pour 
optimiser le procédé de collage, l'évaluation de l'énergie d'adhésion est nécessaire pour estimer notamment la 
contrainte induite par le procédé. Des essais de clivage en coin sont effectués pour mesurer l'énergie 
d'interface avec la configuration dite Maszara (voir [3] pour une revue). Une alternative à l’essai Maszara, 
qui n'est pas si facile à manipuler, est d'adopter une approche inverse basée sur l'observation du front d'onde 
de collage au cours du processus d'adhésion. Notre étude porte sur cet aspect. L'objectif est d'identifier 
l'énergie d'adhésion à partir de l'observation du profil du front d'onde de collage et de sa vitesse. À cette fin, 
une modélisation de la liaison moléculaire est présentée, basée sur une description réaliste des interactions 
moléculaires entre deux plaques de silicium. Le travail est d’abord mené dans le cadre d’un collage dans le 
vide. Une interaction cohésive est proposé mais la description pourrait s’inspirér de résultats de calculs par 
dynamique moléculaire tel que présenté par Kubair et al. [4] par exemple. Nous décrivons d'abord la 
stratégie de modélisation et ensuite, présentons une simulation typique de collage par adhésion moléculaire 
réalisé avec les ABAQUS finis paquet d'éléments [5]. Le modèle adopté est capable de rendre compte 
qualitativement les observations de collage relevées dans la littérature. Une étude paramétrique sur 
l’influence des paramètre de cohésion sur le collage est en cours. 
 
2. Modélisation et simulation du collage moléculaire 
Les deux wafers de silicium sont modélisés comme des plaques circulaires, de diamètre 200 mm et 
d'épaisseur 0,7 mm. Une loi de comportement élastique linéaire est considérée, en adoptant comme valeurs 
du module d'Young E = 100 GPa et du coefficient de Poisson υ = 0,22, typiques de silicium. Les conditions 
aux limites et les conditions de chargement sont représentées sur la figure 1, où seul le wafer supérieur est 
représenté. Une condition de symétrie est imposée le long du diamètre de la plaque. Au départ, les deux 
wafers sont distants de quelques nanomètres et leurs surfaces n’interagissent pas. Une pression est appliquée 
sur une partie du wafer, le long du bord de la plaque supérieure. Lorsque la distance entre les deux surfaces 
est suffisante pour activer l’interaction cohésive, l’onde de collage se déclenche et se propage en collant les 
wafers. 





Figure 1: description schématique des conditions aux limites et de chargement imposées sur le wafer supérieur. Une 
condition de symétrie est imposée le long du diamètre de la plaque. Une pression est appliquée sur une partie du wafer 
pour déclencher l’onde de collage. 
 
Pour rendre compte de l’onde de collage, il est nécessaire d’adopter une formulation de l’interaction 
cohésive physiquement réaliste. Nous utilisons le modèle proposé par Xu et Needleman (XN) [6] pour 
rendre compte de l’interaction entre surfaces des wafers. Le profil Traction-ouverture en mode ouverture 
(selon la normale aux surfaces cohésives) proposé par Needleman est comparable à celui extrait d’analyses 
des interactions cohésives obtenues dans le cadre de calculs par dynamique moléculaire (DM) comme ceux 
présentés pat Kubair et al. [4]. La caractérisation et l’influence du mode II tangentiel est plus difficile à 
extraire de calculs de DM.  La description de Xu-Needleman est basée sur le potentiel d’interface à partir 
duquel les relations traction-ouverture sont obtenues. Le potentiel d’interface, , représente le travail réalisé 





que l’on calcule à partir du potentiel d’interaction; 
 
(2) 
Les ouvertures normale et tangentielle sont couplées par l’intermédiaire des paramètres q et r; 
avec, q =     r =
 
 
 et  correspondent au travail de séparation pour des chargements suivants les directions normales et 
tangentielles, respectivement. Les composantes de séparation normale et tangentielle du vecteur saut de 
déplacement, , sont notées  et . Nous notons  et  les distance caractéristiques correspondant à 
l’amorçage de la décohésion pour des chargements normal ou tangentielle ne faisant pas intervenir de 
couplage. Le terme   correspond à la valeur  pour une traction tangentielle nulle après séparation dans le 
cas où = 0.  





Figure 2. Relations traction-ouverture normale et tangentielle selon Eqs 3-4. 
 









Où   correspond à la traction normale maximum et   traction tangentielle maximum pour un 
mode de chargement de l’interface cohésive normal et tangentiel uniquement. Les relations traction-
ouverture sont présentées en Fig. 2.  Dans le cadre d’une formulation quasi-statique du problème, une 
régularisation des tractions ci-dessus peut être nécessaire, une correction visqueuse identique à celle 
proposée par Gao et Bower [7] est prise en compte. L’ensemble de ces calculs a été mené avec le code 
commercial ABAQUS [5] dans un cadre quasi-statique. L’interaction cohésive est incorporée par 
l’intermédiaire d’une routine utilisateur UINTER qui permet de gérer un contact non linéaire entre deux 
surfaces. Cette approche a été préférée à une description avec des éléments cohésifs dans la mesure où une 
gestion du contact permet de gérer l’interaction entre deux surfaces indépendamment de leurs positions 
initiales et de celles au cours du collage. L’interaction tangentielle est activée lorsque l’interaction normale 
est effective, pour une distance inférieure à . Si la distance entre les plaques est plus grande, aucune 
interaction n’est prise en compte. Pour les simulations présentées par la suite, nous avons choisi 
 and =δt, avec une valeur τmax quasiment négligeable. De fait, la traction normale 
gouverne le mécanisme de collage. 
 











Figure 3: observation du front de collage (haut) et simulation (bas). Dans les deux cas, l’onde de collage se 
propage de gauche à droite. Dans le cas des simulations, nous reportons le déplacement normal à la surface 
du wafer de dessous.  Le wafer supérieur est légèrement incline au début de la simulation. La zone 
bleu/sombre indique la partie collée du wafer. 
 
3. Résultats 
Sur la figure 3, nous reportons une observation caractéristique du collage sous infrarouge avant la 
propagation du front de collage depuis la gauche jusqu’à droite. La zone claire correspond à la zone collée, la 
zone sombre à celle non encore collée. L’amorçage du collage est effectué en appliquant une pression de 
contact suffisante pour faire interagir les surfaces des deux wafers. La forme initiale du front de collage 
dépend pour une part non négligeable de la surface initiale sous pression. Les figures 3 du bas montrent la 
propagation du front d’onde à 3 instants. Le front d’onde étant quasi plan eu départ (cf. Fig. 1), la mémoire 
de cet amorçage persiste au cours de la propagation. Dans le collage de la deuxième moitié du wafer, les 
bords induisent un front d’onde courbé, avec une diminution du rayon de courbure du front d’onde. 
Expérimentalement (cf. Fig 3 haut), le rayon de courbure du front d’onde augmente au cours du collage de la 
première partie du wafer. La courbure initiale des simulations est grande au départ et demeure grande. Ces 
résultats est en accord avec l’observation. La méthodologie permet a priori une comparaison des prédictions 
en termes de vitesse et forme du front d’onde avec les observations. Ces caractéristiques sont influencées par 
les caractéristiques de la zone dont l’étendue et la distribution des tractions gouvernent l’équilibre dans la 
région du collage. 




3. Discussion et conclusion 
Une méthodologie inspirée des modèles de zones cohésive pour décrire la décohésion/recohesion 
est proposée pour décrire le collage moléculaire entre deux wafers. Les relations d’interaction 
représentant le processus de collage sont réalistes d’un point de vue physique tout comme les 
paramètres employés pour le calcul (Tmax=1GPa, δn=1nm) . Nous proposons de décrire le collage en 
définissant une interaction cohésive entre deux surfaces. Cette stratégie fondée sur une approche de 
contact non linéaire est préférée à la définition d’un élément cohésif avec une connectivité entre 
surfaces définies au préalable car celle-ci ne permet pas suffisamment de liberté quand à la gestion 
du déplacement relatif entre plaques. Ceci est implanté dans ABAQUS par l’intermédiaire d’une 
routine utilisateur UINTER. L’influence des paramètres de la zone cohésive sur la forme et la 
vitesse de propagation du front d’onde de collage est dès lors possible et une étude paramétrique est 
en cours. Ces paramètres peuvent être accessibles par des calculs de dynamique moléculaire 
analogue à une étude récente de Kubair et al. [7]. Il s’agit alors d’évaluer quelles caractéristiques de 
cohésion favoriseraient le collage le plus efficient et rapide.  
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